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The proton ordered ice structures are obtained by NTV molecular dynamics simulations on 
the basic cells with small number of molecules at temperature T = 1K. The model potential is 
Jorgensen’s TIP4P. Many NTp  molecular dynamics simulations are performed to obtain 
enthalpy as a function of pressure for each ice structure. Phase transition pressures are estimated 
at low temperature T = 1K in the proton ordered ice. Ice Ih, ice II and ice VIII are found stable 
at this temperature, although the extra ice IV appeared in the present work. 
 














































   
 
Fig.2 Hydrogen Bonded Network in ice VII and VIII.2) 
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ここで rij は原子間距離であり、qi 電荷の大きさ V 
と H はポテンシャルパラメタである。これらの値は 
 





Fig.3 Lowest Energy Configuration of a Pair of Water 
Molecule in TIP4P Model.8) 
 
Table1 で与えた。表に与えられた原子ペア以外につ
いては H の値はゼロである。(1A = 1.e-10 m) 
1 対の水分子の最低エネルギー配置を Fig. 3 に示
す。図で濃いピンクが酸素原子 O であり、その両
側に 2個の水素原子が淡いピンクで表示されている。
水素原子 H の上には陽子の電荷 e を単位として 
0.52eの部分電荷が置かれている。このモデルでは酸
素原子 O の上にではなく、図の角 HOHの 2等分線
上の点にマイナスの符号を持つ部分電荷を置く。そ
の大きさは陽子の電荷 e を単位として -1.04e であ
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次の Fig.4 に構造緩和計算の例を示す。 
 
 
Fig.4 Internal Energy U, volume V, pressure p and 
Temperature T vs. time. 
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氷 Ih（秩序形は XI と呼ばれるがこの論文では Ih
















































































































































各種氷について次の Table2 に示す分子数 N を基
本セルに含む系について NTp 分子動力学シミュレー








Table 2 Number of Molecule in Basic Cell 









L 216 8  
 
 分子あたりの体積 V/N と圧力の関係を Fig.17 に
示した。氷 Ih と Ic は疎な構造をとるため分子あ
たりの体積が大きく、一方氷 VIII, L, VI は分子あ
たりの体積が小さいことが分かる。また氷 III と





































































Fig.18 Internal Energy per Molecule U/N vs. Volume per 
Molecule V/N at T = 1K. 
 
次に分子あたりのエンタルピー H/N と圧力 p の
関係を Fig.19 に示した。ただし、エンタルピー H そ
のものをｐに対してプロットするとカーブが重なる
ため、平均的な体積 v0 を次の式(3)のように選び、
H/N – v0*p と圧力の関係を示した。 
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Fig.19 Enthalpy per Molecule H/N-v0*p vs. Pressure p at 
T = 1K. 
 






の値を Table 3 で比較した。 
 





VI-VIII 5.1 VI-VIII 1.2
IV-VI 1.6
II-IV 0.77
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